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論 文 内 容 の 要 旨 
１．背景 
 分配関数の決定は統計力学における最も重要な問題の一つである。分配関数の計算には Boltzmann 因子の全位相
空間にわたる積分が必要なため、一般の高分子系では解析的に求めることが困難である。位相積分を近似的に行う方









に関する Boltzmann 因子を重みとして、捩れ角の Importance Sampling を行う。このときのエネルギー増分の分布
はボルツマン分布に近く、高エネルギー構造のサンプリングは合理的に排除される。②Boltzmann Factor Biased
（BFB）法：新しい鎖のあるステップの Boltzmann 因子の増分とその running average との比をもとめ，その比に
比例した回数だけ次ステップに対して chain enrichment を行う。 
 両法を組み合わせた CCBB 法は、50 量体のポリメチレン（PM）系で DMC 法に比較して 106 倍以上高い分配関
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⑵Future Scanning CCBB（FS-CCBB）法 
 成長末端のエネルギー環境のみを考慮する CCB 法は、引力が支配的で長距離の相関が顕著になる低温域では計算
効率が低下する。これを改良するために、数ステップ先までのエネルギー環境を考慮した FS-CCBB 法を導入した。
この方法は各ステップで複数の候補捩れ角を選び、それぞれから３～10 ステップ先まで成長させたときの増分分配関














考案した。その一つ CCBB-MC 法は、continuous configuration Boltzmann factor biased サンプリング（CCBB）
法の Direct Monte Carlo（DMC）サンプリングヘの拡張である。彼はそれを実在的モデルポリメチレン鎖の孤立系






質の重要課題である folding の問題にも応用した。 
 鎖上で隔たった原子間に引力相互作用が支配的となる低温（シータ点よりかなり下）では、上記 CCBB-MC 法の有
効性が幾分低下する。そこで定延君は、捻れ角のサンプリングに future scanning（FS）法を導入することによって
これを克服した。これが二番目の方法（FS-CCBB-MC）で、彼はそれをポリメチレン孤立鎖に適用した。重合度と
温度の関数として得られた熱力学関数、回転半径、両端間距離から、シータ点よりはるか下でコイル－グロビュル転
移の起こることが明確に示された。また、引力相互作用によって屈曲性の高いポリメチレン鎖がグロビュル状態へ縮
むのには、それがもともと有する固さのため、限界があることも初めて示された。 
 以上のように、定延治朗君による高効率モンテカルロ計算法の研究は実在高分子鎖の統計力学や計算機科学の発展
に多大の貢献をしたものである。よって本論文は博士（理学）の学位論文として十分価値あるものと認める。 
